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 以上の知見に基づき，今回，計算モデルとしてジフェニル鉄(II)TMEDA 錯体 A と臭化エチルを
選び，密度汎関数法計算を用いた反応機構解析を行った．結果，錯体 A の高スピン状態(S = 2)
および中間スピン状態(S = 1)を活性種としたラジカル中間体を経由する反応経路を見出した．出
発錯体 A が臭化エチルの臭素原子を引き抜き炭素―臭素結合を均等開裂することでジフェニル臭
化鉄(III)中間体 Bとエチルラジカルが生じる step-1と，中間体 Bのフェニル基とエチルラジカ
ルとの間に炭素―炭素結合が生成し，フェニル臭化鉄中間体 C とクロスカップリング生成物（Et
―Ph）が生じる step-2 という二つの素反応過程からなる経路である．step-1 の遷移状態 TSABは
中間スピン状態(S = 1)が高スピン状態(S = 2)よりも安定であることから，出発錯体 A の安定な












 そこで，もう一つの反応径路として，フェニル臭化鉄(II)TMEDA 錯体 A'を出発錯体とした反応
経路を求めたところ，同様の反応径路を見出すことができた。この場合は，step-1の遷移状態 TSA'B'
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